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The solving process of NaCl into liquid water is simulated by molecular dynamics. The 
numbers of molecules in the unit cell are SPCE water 250 and NaCl 4.  The mean square 
displacement and the rotational correlation function are analyzed to obtain the relaxation time.  
The pair correlation function and the running coordination number are also calculated in the 
intermediate state in the solving process.  
 

























CFF ライブラリ 6) 
対象原子 ；Li, Na, K, Rb, Cs, F, Cl, Br, I(水溶液)  
 関数形： 
 






Fig.1 CFF Potential-Na 
 
Fig.2CFFPotential-Cl
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回転相関関数は、時間 0に分子軸ベクトル ui(0) の
分子が時間 t に分子軸ベクトル ui(t) になった場合、






使用ソフト: MATERIALS EXPLORER 5.0  
アンサンブル: NTV (粒子数,温度,体積一定) 
粒子数:NaCl…4 分子 ,SPCE…250-α 
(α…NaCl 単位格子の 2.5A 以内に存在する数) 
総ステップ数:1,000,000 
出力ステップ数:10,000 
時間刻み幅: 0.1 fs  温度: 298K  





 周期境界条件を適用し、水分子 250 個、NaCl 分子
4 個をランダムに配置、密度を 0.9 g/cm3 となる初期
セルを作る。NaCl をセル中央に単位格子状に再配置
しその周囲 2.5 A以内に存在する水分子を消去する。 
この操作で基本セルを作成し各計算の初期配置とし




NaCl の水和の過程及びその完了を Na 周りの O 原
子、Cl周りのH原子の第一積算配位数より判定する。 
そのために各初期配置の 0~100 ps の計算から 10 ps




Fig.4 Transition of ICN in 100 ps 
 
 
Fig.5 Average ICN 
 
 
Fig.6 Rate of SD ICN to AV ICN 
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図に示すように NaCl の水和は 60 ps で平衡値に達
し、その値は Na が 4.6, Cl が 5.7 となった。標準偏
差は 60 ps 以後 5%の範囲に収まった。よってこの条
件下では水和の完了にかかる時間は 60 ps である。 
 




の運動を拡散係数で評価する。各 100 ps の計算の拡
散係数を比較、また各計算で 10 ps 刻みに拡散係数






Fig.7 Each Cell’s DC 
 







Fig.8 10ps-Span-DC’s transition 
 
 
Table 2 10ps-Span-DC’s AVE,SD 
and Rate SD to AVE 
Na [A2 ps-1]Cl [A2 ps-1]
Average 0.116 0.157
Standard Deviation 0.0396 0.0713
Rate of SD to AVE 34.1% 45.4%  
 
 各計算とも 10 ps 刻みの拡散係数が 100 ps の拡散
係数の値に対して振動しているのが観測された。こ






Fig.9 Average10ps-Span-DC’s transition 
 
 





では 10 ps 間の変位が、100 ps 間の変位に与える影響
の乱雑さがうかがえる。よって NaCl の溶解を拡散
係数から完了の評価をする場合、10 ps、100 ps の時
間刻みは時間領域として短いと言える。 
  
Na [A2 ps-1] Cl [A2 ps-1]
Average 0.113 0.131
Standard Deviation 0.0473 0.0396
Rate of SD to AVE 41.9% 30.2%
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4.3 緩和過程 
各計算で内部エネルギー、ポテンシャルエネルギ
ーが 1 ps 未満で平衡値に達した。これを解析するた
めに以下の値を各熱力学量に対して定義した。 
初期値…最初の出力ステップ時の値 









Fig.11 Relaxation time of Thermodynamics Quantities 
 
Table 3 Thermodynamics Quantities  
Rate of SD to AVE 
Relaxation Time[ps] Standard Deviation Rate of SD to AVE
Potential Energy 0.0198 8.56E-04 4.32%
Internal Energy 0.0198 8.47E-04 4.29%
pressure 0.0150 1.75E-03 11.66%










緩和時間…回転相関関数の値が 0.5 をとる時間 
 






Fig.12 Relaxation time of PE, IE and RCF 
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Potential Energy 0.0198 4.32%
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